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A Kutata´si Ta´mogata´si Szerzo˝de´s 2. sz. melle´klete´ben megadott kutata´si program meg-
valo´s´ıta´sa sora´n – az abban kitu˝zo¨tt ce´lokat ele´rve – o¨sszesen 21 publika´cio´ szu¨letett. Ezeket
a jelen za´ro´jelente´s u´n. ko¨zleme´nyjegyze´ke tartalmazza. Az ala´bbi pontokban (1–10) a
re´szletes o¨sszefoglala´st adom meg, az eml´ıtett publika´cio´kban ko¨zo¨lt eredme´nyek ce´lszeru˝
csoportos´ıta´sa´val. A vonatkozo´ publika´cio´kat az adott pontok ve´ge´n felsorolom.
1. O¨sszehasonl´ıto´ sza´mı´ta´sokat ve´geztu¨nk, kvantum e´s klasszikus (impakt parame´teres)
szo´ra´selme´letek felhaszna´la´sa´val, nehe´z ionok elektronga´zban valo´ fe´kezo˝de´se´re. Az ener-
giavesztese´gi folyamat statisztikus jellege´nek megfelelo˝en az u´n. transport e´s straggling
hata´skeresztmetszeteket elemeztu¨k. Ezek a hata´skeresztmetszetek a differencia´lis kereszt-
metszetbo˝l a (1−cos θ) e´s (1−cosθ)2 su´lyoza´sokkal ado´dnak. A re´szletes sza´mı´ta´sok alapja´n
meghata´roztuk azt a parame´ter tartoma´nyt [to¨lte´s nagysa´ga (Z), a´rnye´kola´si hossz (R) e´s
szo´ra´si energia (E)], amelyben a klasszikus ko¨zel´ıte´s kvantitat´ıv mo´don haszna´lhato´. Az
u´n. Mensing t´ıpusu´ a´rnye´kolt potencia´l esete´n, V (r) = −(Z/r)[1 − (r/R)]Θ(R − r), a
[(Z/R)/E] < 1 felte´telt kaptuk. A keresztmetszetekre vonatkozo´ analitikus eredme´nyek, a
megszor´ıta´s mellett, fontosak lehetnek tova´bbi szimula´cio´s mo´dszerek alkalmaza´sa´ban. A
sza´rmaztatott straggling keresztmetszet ve´ges az R→∞ esetben is, amikor visszakapjuk a
kora´bban me´g Niels Bohr a´ltal meghata´rozott alakot.
Publika´cio´k: Phys. Rev. A 71, 062902 (2005), Phys. Rev. A 78, 012902 (2008).
2. Jo´l ismert te´ny, hogy az ionok egyse´gnyi u´tra eso˝ energiavesztese´ge a sebesse´gu¨k
linea´ris fu¨ggve´nye kello˝en kis (v → 0) sebesse´gekne´l. Tova´bba´, az eml´ıtett limeszben, ez
a fe´kezo˝ ero˝ az ion rendsza´ma´ban (Z1) egy oszcilla´lo´ fu¨ggve´ny. Megvizsga´ltuk a relat´ıv
kinematika szerepe´t a kapcsolo´do´ transzport keresztmetszetben adott elektron–a´rnye´kolt-
ion ko¨lcso¨nhata´si potencia´lok esete´ben, amelyeket a DFT u´n. Kohn-Sham elja´ra´sa´val
hata´roztunk meg. Ilyen mo´don azt tala´ltuk, hogy a Z1-oszcilla´cio´ban jelento˝s va´ltoza´sok
ado´dnak az ion-sebesse´g no¨vele´se´vel, ma´r az elektronga´z Fermi sebesse´ge alatt is.
Publika´cio´k: Phys. Rev. B 74, 073302 (2006), NIM B 256, 182 (2007).
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3. A DFT Kohn-Sham mo´dszere´t haszna´lva megvizsga´ltuk, kis ion-sebesse´gekne´l, az
elektronga´zra sza´mı´tott Z1-oszcilla´cio´k spin-polariza´cio´to´l valo´ fu¨gge´se´t is. Azt tala´ltuk,
hogy adott elektronga´z su˝ru˝se´g esete´n az oszcilla´cio´k amplitu´do´ja va´ltozik elso˝sorban a po-
lariza´cio´to´l fu¨ggo˝en. Ezt a fa´zistola´sok energia szerinti deriva´ltja´nak (a Fermi energia´na´l)
e´rze´kenyse´ge okozza. Parama´gneses elektronga´z esete´ben nincs ilyen jellegu˝ ja´rule´k.
Publika´cio´: Nucl. Instrum. Methods (NIM) B 258, 79 (2007)
4. Az irodalom elso˝ elme´leti sza´mı´ta´sa´t ve´geztu¨k el ido˝fu¨ggo˝ DFT mo´dszert haszna´lva
nemrelativisztikus proton e´s antiproton energiavesztese´ge´re fe´m-klaszter target esete´n. A
teljes, dinamikus a´rnye´kola´s nagyon ro¨vid ido˝ alatt fele´pu¨l. Le´nyege´ben az u´n. attosecond
ska´la´n. A to¨lte´s elo˝jelto˝l (Z = ±1) valo´ fu¨gge´s jelento˝s marad v = 3 − 4 ion-sebesse´gekig,
atomi egyse´gekben. Ez az elme´leti eredme´ny nagyon jo´ egyeze´sben van CERN-i me´re´sekkel
fe´m targetekre. A k´ıse´rleti proton energiavesztese´g nagyobb mint antiproton esete´ben e´s az
adatok csak az aszimptotikus (v ≫ 1) tartoma´nyban simulnak egybe. Vagyis a perturbat´ıv
limeszben, ahol ma´r az elso˝rendu˝ Born ko¨zel´ıte´s is megfelelo˝ lesz. Tova´bbi fejleszte´st ige´nyel,
vonzo´ bomba´zo´ ionok esete´n, az elektron befoga´s-leada´s (capture-loss) folyamata e´s annak
a me´rheto˝ energiavesztese´gben megmutatkozo´ kvantitativ hata´sa.
Publika´cio´: Phys. Rev. A 75, 042902 (2007).
5. Az elektronsu˝ru˝se´g-eloszla´s analitikus tulajdonsa´gai a ko¨lcso¨nhato´ sokre´szecske´s rend-
szerek jellemze´se´ben nagyon fontosak. Egy elektronga´zba helyezett vonzo´ to¨lte´s esete´re
megmutattuk, egy matematikai te´tel fela´ll´ıta´sa´val, hogy a teljes elektronsu˝ru˝se´g ma´sodik
deriva´ltja (curvature) analitikus fu¨ggve´ny akkor is, ha egy u´j ko¨to¨tt a´llapot jelenik meg
a folytonos (szo´rt) a´llapotok mellett. Ezt az eredme´nyt felhaszna´lva megadtuk az u´n.
egyre´szecske´s su˝ru˝se´g-ma´trix diagona´lisa´ra vonatkozo´ harmadrendu˝ differencia´l egyenlet
(March e´s Murray) explicit megolda´sa´t is egy egyszeru˝ effekt´ıv ko¨lcso¨nhata´s esete´ben.
Publika´cio´k: Phys. Rev. B 72, 125113 (2005), New Journal of Physics 8, 299 (2006),
Phys. Letters A in press [DOI: 10.1016/j.physleta.2009.06.051].
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6. Mo´dszertani vizsga´latokat ve´geztu¨nk sza´mos, fizikailag motiva´lt proble´mako¨rben.
Re´szletesen elemeztu¨k a ke´t-dimenzio´s (2D) potencia´lszo´ra´st. Fontos alkalmaza´ske´nt
a ke´t-centrum szo´ra´st jelo¨lo¨m meg ebben a vonatkoza´sban. Ke´t-centrum proble´ma´k
megolda´sa a modern felu¨letvizsga´lati (STM) mo´dszerek adatainak helyes e´rtelmeze´se´ne´l
nagyon aktua´lis. Kvantifika´ltuk a ma´trix-elemben az amplitu´do´k o¨sszegze´se miatt le´trejo¨vo˝
interferencia jelense´get. Ra´mutattunk a molekula-orienta´cio´to´l valo´ fu¨gge´sre integra´lt
keresztmetszetek (2D-ben ez hossz dimenzio´ju´) praktikusan elo˝fordulo´ eseteiben. A tasz´ıto´
(a´rnye´kolt) ko¨lcso¨nhata´s modelleze´se´vel elemeztu¨k a homoge´n (2D) elektronga´z gerjesztett
elektronja´nak u´n. e´lettartama´t. Analitikus eredme´nyeket sza´rmaztattunk erre a megfigyel-
heto˝ mennyise´gre, amelyek le´zeres k´ıse´rleti adatok mege´rte´se´ben fontosak lehetnek.
Publika´cio´k: J. Math. Phys. 46, 072104 (2005), Phys. Chem. Liquids 44, 571 (2006),
Phys. Chem. Liquids 46, 481 (2008).
7. Egy lassan mozgo´ (migrating) to¨lte´s ko¨ru¨l, vagy egy sztatikus to¨lte´s ko¨ru¨l transz-
port folyamatban, az elektronsu˝ru˝se´g- e´s a´ram-eloszla´s kvantum mechanikai meghata´roza´sa
nehe´z elme´leti feladat me´g egyensu´lyi esetekben is. Az ion-fe´kezo˝de´s te´mako¨re´ben szerzett
tapasztalataink felhaszna´la´sa´val – a kontinuita´si egyenlet adta megszor´ıta´s mellett – ele-
meztu¨k ezt a jelense´gko¨rt. Azt tala´ltuk, hogy a migra´cio´s folyamatban az u´n. direct-charge
a szo´ro´centrum to¨lte´sa´llapota´to´l jelento˝sen fu¨gg. Hasonlo´ fizikai eredme´ny ado´dott a lassu´
ion ko¨ru¨l kialakulo´ u´n. dipolar backflow amplitu´do´ja´ra is.
Publika´cio´k: Phys. Rev. B 76, 073301 (2007), Journal of Physics: Condensed Matter
20, 285218 (2008).
8. Az OTKA ta´mogata´sa´val ele´rt egyik kiemelkedo˝ eredme´nynek tartom egy fizikailag
motiva´lt u´n. two-level system (egy fe´mbe helyezett elmozdulo´ hidroge´n atom) e´s a vezete´si
elektronok csatola´sa´nak kvantitat´ıv meghata´roza´sa´t. Azt tala´ltuk, ellente´tben a szoka´sosan
felte´telezett perturbat´ıv becsle´ssel, hogy a csatola´s a szo´ra´si fa´zistola´sok korla´tos fu¨ggve´nye
lesz. Ez a te´ny azt eredme´nyezi, hogy nem kaphato´ ily mo´don egy u´n. two-channel Kondo
effektus, melynek a Fermi folyade´kna´l megszokotto´l elte´ro˝ ska´la´za´sa van.
Publika´cio´: Journal of Physics: Condensed Matter 21, 175701 (2009).
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9. Az elektronok korrela´lt mozga´sa a fermionos soktest-proble´ma fundamenta´lis
o¨sszetevo˝je. A ko¨lcso¨nhata´s miatti – a relat´ıv mozga´sban jelentkezo˝ – hata´s kvantitat´ıv
le´ıra´sa a kvantummechanika centra´lis ke´rde´se, amely a szoka´sos (pl. Hartree-Fock) a´tlagte´r
elme´letekto˝l elte´ro˝ mo´dszereket ige´nyel. Az u´n. nemszepara´lhato´ korrela´cio´ anal´ızise
egy nagyon akt´ıv kutata´si teru¨let, amely interdiszciplina´ris jelento˝se´ggel b´ır. Ezen a
fontos teru¨leten meghata´roztuk – egy ke´t-elektronos model atom esete´re – az elektronok
te´rszeru˝ o¨sszefono´dottsa´ga´nak (spatial entanglement) jellemze´se´hez szu¨kse´ges u´n. q-rendu˝
egyre´szecske´s su˝ru˝se´g ma´trixot. A su˝ru˝se´g ma´trix seg´ıtse´ge´vel ku¨lo¨nbo¨zo˝ entro´pia´kat
sza´rmaztattunk. Az entro´pia maximum elve´nek felhaszna´la´sa´val korla´tot adtunk meg a q-ra,
amely q ∈ [0.5, 1]-nek ado´dott. Ra´mutattunk az informa´cio´veszte´s matematikai gyo¨kere´re a
trace-ke´pze´sne´l. Egzaktul meghata´roztuk a modell atom singlet a´llapota´hoz tartozo´ teljes
energia o¨sszetevo˝ tagjait. Ez az eredme´ny nagyon fontos lehet tova´bbi munka´khoz, amelyek
a su˝ru˝se´g-ma´trix-funkciona´l elme´let praktikus haszna´lata´hoz kapcsolo´dnak.
Publika´cio´: Phys. Rev. A 79, 052501 (2009).
10. A pa´lya´zat ma´sik kiemelkedo˝ eredme´nye´nek az elektron-pa´rkorrela´cio´ teru¨lete´n
ve´gzett szisztematikus kutata´sok re´ve´n nyert ko¨vetkeztete´seket tartom. A fo˝ motiva´cio´t az u´j
szupravezeto˝ anyagok (cuprates, pnictides) k´ıse´rleti vizsga´lataina´l tala´lt u´n. pseudo-gap fa´zis
e´s az azzal asszocia´lt u´n. precursor-pairing adta. Egyete´rte´s van a kapcsolo´do´ (nagyon kiter-
jedt) irodalomban, hogy az elo˝bbiek mege´rte´se egy kulcs o¨sszetevo˝ a szupravezete´si mech-
anizmus teljes elme´leti mege´rte´se´hez. Vizsga´lataink sora´n meghata´roztuk (ke´t dimenzio´s
elektronga´z esete´ben) egy fizikailag megszor´ıtott e´s szimmetrikus elja´ra´ssal sza´rmaztatott
effekt´ıv elektron-elektron ko¨lcso¨nhata´s (input interaction) felhaszna´la´sa´val, a ko¨to¨tt a´llapoti
energia´kat az elektronga´z su˝ru˝se´ge´nek fu¨ggve´nye´ben. Dome-like viselkede´st kaptunk, ami a
re´szletes k´ıse´rleti (µSR) adatoknak megfelel. Az u´n. Cooper-csatorna ke´tre´szecske´s Bethe-
Salpeter egyenlete´nek go¨mbharmonikusokkal kifejezett megolda´sa´bo´l a kb. T = 200K
maxima´lis ho˝me´rse´kletet kaptuk, amelyne´l az u´n. precursor-pairing jelense´ge felle´p. Ez
jo´l egyezik a k´ıse´rleti (STM e´s STS) te´nyekkel. Ezen a teru¨leten tova´bbi, nemzetko¨zi
koopera´cio´ban ve´gzett kutata´st tervezek.
Publika´cio´k: Phys. Rev. B 72, 075117 (2005), Phys. Rev. B 74, 115411 (2006), Phys.
Rev. B 75, 233105 (2007), New Journal of Physics 11, 063012 (2009).
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